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In this study, we carried out ab initio calculations of the electronic structure using 
VASP program package [1] , performing calculations in the framework of density function-
al theory and determined the magnetic configuration of the ground state in the copper chlo-
ride CuCl2. 
 
Мультиферроиками называют материалы, в которыхмагнитный порядок и 
электрическая поляризация сосуществуют одновременно в одной фазе. Так как 
в современной электронике широко применяется преобразование энергии пере-
менного магнитного поля в электрическое поле и наоборот, а физический пре-
дел устройств, использующих для этого явление электромагнитной индукции, 
практически достигнут, одним из наиболее перспективных направлений приме-
нения мультиферроиков является их использование для создания перестраивае-
мых магнетооптических и магнетоэлектрических запоминающих устройств. 
На основании экспериментальных данных о длине связи и углах кристалли-
ческой структуры содинения CuBr2, в работе [2] было предсказано 5 путей спи-
нового обмена. Полагая аналогию в магнитных свойствах галогенидов, в нашей 
работы были приняты аналогичные м конфигурации магнитного упорядочения 
для хлорида меди. Таким образом, нами были проведёны расчёты электронной 
плотности для 6 магнитных конфигураций (FM и AFM1-AFM5). В каждом слу-
чае для расчётов была выбрана суперячейка, позволяющая описать конкретный 
магнитный порядок.  
Для корректного описания одноузельных электронных корреляций в 3d-
оболочке меди, в наших расчетах был использован метод LDA+U[3]. Расчёты 
были проведены для ненулевого эффективного параметра кулоновского взаимо-
действия, а затем для сравнения значение параметра было положено равным 
нулю.  
Наши расчеты показали, что при учёте одноузельного кулоновского взаимо-
действия энергетически выгодным является AFM5 упорядочение, в то время как 





Рассчитанные энергии для различных видов магнитного  
упорядочения в CuCl2. 
Магнитное состояние 
Энергия в расчёте на одну формульную единицу, эВ 
U=0 U=7 
FM -21,20253992 -17,3610792 
AFM1 -21,23212238 -17,37338117 
AFM2 -21,19813945 -17,34638137 
AFM3 -21,19561788 -17,35524367 
AFM4 -21,28520833 -17,36915965 
AFM5 -21,27613881 -17,41920988 
 
В дальнейшей работе в рамках первопринципных расчетов электронной 
структуры будут исследованы микроскопические механизмы магнитных взаи-
модействий CuCl2, а также рассчитаны колебательные спектры. 
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It was estimated characteristics of magnetic measurements precision of equip-
ment using second order gradiometer by the natural and computer experiments. Natu-
ral experiments were produced using magnetic property measurement system MPMS-
XL-7. Finite element method realized in COMSOL Multiphysics was used for com-
puter experiment. 
 
